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コンの 6 台が NVIDIA 社製のアクセラレータ
GPGPU (General Purpose Graphics Processing 
Unit)5を使用している。つまり、スパコンの処理
速度向上に重要な省エネルギー化には、今のと







ものが GPGPU である。GPGPU 上での計算は、
CUDA(Compute Unified Device Architecture)6とい
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時のシステムは、CPU (Xeon X5670 2.93GHz) ：
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Principle Molecular Dynamics: FPMD）法（通称、
Car-Parrinello 法）である。この方法では電子の
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高速フーリエ変換（Fast Fourier Transform: 
FFT)は、音響解析、振動解析、電磁波解析など
様々な周波数解析に用いられている解析手法で






 GPGPUを用いずに CPU上で FFT計算を行う
場合、フリーの FFT ライブラリでは最速の

















 評価方法は、CUFFT と FFTW に於いて、FFT
の順変換と逆変換を１回ずつおこなうのに要す
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Board： Intel X58 chipset、CPU： Core i7 Quad 920 
(2.66 GHz)、Main Memory： DDR3-1066 3GB、
GPU： GeForce GTX285(1GB)であり、OS は
CentOS5、コンパイラは nvcc と gfortran を用い
ている。GTX285は、240個の演算コアと、メモ
リバンド幅 159GB/s で接続された 1GB のメモ
リを搭載しており、単精度浮動小数点演算では
1063GFLOPS の高い並列演算性能を実現してい
る。また GTX285は、PCI Express 2.0 x16スロッ
トに接続している。 

















































































  この方法では系のラグランジアン Lを次のよ
うに表す。 
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を得る。ここで電子系の全エネルギーは、 
          extxceetot E+E+E+T=E  (3) 









ギー  T にPerrot汎関数33： 
        HKlinTFvWP TTTT   (4) 
をもちいている。ここで、  TFvWT は TFvW汎関
数34、  linT は線形化された TFvWエネルギー汎
関数、  HKT は Hohenberg等35によって得られた
運動エネルギー汎関数であり、(4)式第 1 項の
 TFvWT は次のように表される。 
      vWTFTFvW TTT    (5) 


















































   (8) 
すると、  TFvWT はフーリエ空間で 




 　   (9) 
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  (10) 
のフーリエ係数である。また(4)式第 2項の  linT
は、 






   2
 (11) 














G   (13) 
と表される。この  は平均電子密度、 FkG 2
であり、 Fk はフェルミ波数ベクトルである。 
最後に(4)式第 3項の  HKT は、 












































  (15) 
と表される。ここでは応答関数として Lindhard
関数 0 を用いている。 
 したがって(4)式はフーリエ空間において、 
































 (3)式に於ける電子の運動エネルギー  T が
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の み が 単 精 度 の 場 合 ： OF-FPC(DP)+ 
CUFFT(SP) 
(2) FFT以外の OF-FPCコードが倍精度で FFTW
の み が 単 精 度 の 場 合 ： OF-FPC(DP)+ 
FFTW(SP) 










い、カットオフエネルギー cutE は 11(Ry)とする。
FFTのメッシュ数 Nは、システムサイズが大き
くなるに伴い基底関数の数が増加する為、増加
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する。最適化は、最急降下法で 500 ステップお
こなう。1 ステップ当たりの FFT 呼び出し回数
は 10 回であり、500 ステップで合計 5000 回で
ある。また、計算に用いたコンピュータのスペ
ックは、Mother Board： Intel X58 chipset、CPU： 
Core i7 Quad 920 (2.66 GHz)、Main Memory： 












相対誤差は、同様に 6750個の場合で -6104.5 ％
である。 
原子間力は、図 3 に示すように原点にある原



























OF-FPC(DP) OF-FPC(DP) OF-FPC(DP) 
+CUFFT(SP) +FFTW(SP) +FFTW(DP) 
2 12 -9.0148000E-01 -9.0148001E-01 -9.0147998E-01 
16 15 -7.2118400E+00 -7.2118401E+00 -7.2118399E+00 
128 18 -5.7694744E+01 -5.7694745E+01 -5.7694744E+01 
1024 21 -4.6155866E+02 -4.6155865E+02 -4.6155865E+02 















OF-FPC(DP) OF-FPC(DP) OF-FPC(DP) 
+CUFFT(SP) +FFTW(SP) +FFTW(DP) 
2 12 1.2095098E-04 1.2095129E-04 1.2095137E-04 
16 15 1.3369771E-04 1.3369803E-04 1.3369797E-04 
128 18 1.3375509E-04 1.3375539E-04 1.3375532E-04 
1024 21 1.3484978E-04 1.3485014E-04 1.3485097E-04 
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+CUFFT(SP) +FFTW(SP) +FFTW(DP) 
2 12 1.2095098E-04 1.2095129E-04 1.2095137E-04 
16 15 1.3369771E-04 1.3369803E-04 1.3369797E-04 
128 18 1.3375509E-04 1.3375539E-04 1.3375532E-04 
1024 21 1.3484978E-04 1.3485014E-04 1.3485097E-04 
6750 24 1.1066171E-04 1.1066068E-04 1.1066021E-04 
  























こなう。1 ステップ当たりの FFT 呼び出し回数
は 10 回である為、500 ステップで合計 5000 回
呼び出している。また、今回用いたコンピュー
タのスペックは、Mother Board： Intel X58 chipset, 
CPU：  Core i7 Quad 920  (2.66 GHz), Main 
Memory：  DDR3-1066 3GB, GPU：  GeForce 
GTX285 (1GB) であり、OSは CentOS5、コンパ
イラは nvccと gfortranを用いている。 








                                                   
39 青木優, 伴野秀和, 円谷和雄, 「GPUによる Orbital-
Free 第一原理分子動力学法の高速化」, 明治大学情
















































原子数 基底関数の数 FFTの全メッシュ数 
2 305 4,096 (=212) 
16 2,517 32,768 (=215) 
128 20,005 262,144 (=218) 
1,024 160,467 2,097,152 (=221) 
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テップ当たりの FFT 呼び出し回数は 10 回であ
り、500 ステップで合計 5000 回である。また、
今回用いたコンピュータ X58 chipset, CPU： 
Core i7 Quad930 (2.80GHz), Main Memory ： 
DDR3-1066 (12GB), GPU： Tesla C1060 (4GB) で
あり、OS は CentOS5、コンパイラは nvcc と
gfortranを用いている。Tesla C1060は、1GPGPU
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表 4．結晶 Siの場合の原子数、基底関数、FFTのメッシュ数の関係 
原子数 基底関数の数 FFTの全メッシュ数 
8 739 4,096 (=212) 
64 5,695 32,768 (=215) 
1,000 88,951 262,144 (=218) 
10,648 946,853 2,097,152 (=221) 




(a) Car-Parrinello法     (b) TFvW汎関数の場合    (c) Perrot汎関数の場合 
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1,000 88,951 262,144 (=218) 
10,648 946,853 2,097,152 (=221) 
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リ ウ ム に つ い て 計 算 し た 際 に 用 い た
GPGPU(GeForce GTX285)と比較すると、今回
用いた Tesla C1060 の方が十分高速化されてい
ることがわかる。このことから、CUFFT(SP)は大
規模系に対して有効であることがわかる。 
 ここで、図 12 に於いて CPU－GPU間のデー
タ転送時間の割合が Log2N =24 で増加した理由
について考察を行う。表３や表４の様に、基底
関数の増加と共に FFTの全メッシュ数も増加す
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図 4～図 6 はこの値の影響を殆ど受けていない
ことがわかる。それに対し、結晶シリコンの場
合、その値はシステムサイズの小さい方から、
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改善前の場合としており、図 5 と図 11 に於い
て、FFTW(SP)の計算時間が占める割合は、全体
の 50～60%である。この部分が、Ⅱ章で述べた















































いた GPGPU には演算コアが 240 個もあり、こ
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